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Annotatsiya: Kimyo fanida moddalarning muhim parametrlaridan biri ulardagi 
zaryad taqsimoti hisoblanadi. Zaryad taqsimotini aniqlagan holda moddalarning 
reaksion markazlarini, reaksiyalarning borish mexanizmlarini odatda kimyoviy 
moddalardagi atomlarning zaryadi δ+ yoki δ- holatida belgilanadi. Ushbu maqolada 
tiodiazol moddasining ChemOffice dasturi yordaminda zaryad taqsimotining nazariy 
natijalari hamda Avagadro dasturi yordamida olingan ayirim geometrik va energetik 
xarakteristikalari keltirilgan. 
Kalit so’zlar: Tiodiazol, zaryad qiymati, ChemOffice, Empirik usul, molekulyar 
mexanika, energetik parametr, hosil bo’lish issiqlik energiyasi, real bog’ uzunligi. 
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Abstract: One of the important parameters of substances in chemistry is the 
charge distribution in them. By determining the charge distribution, the reaction 
centers of substances, the mechanisms of reactions are usually determined in the d + 
or d- state of the charge of atoms in chemicals. This paper presents the theoretical 
results of the charge distribution of the thiodiazole substance using the ChemOffice 
program, as well as the individual geometric and energy characteristics obtained 
using the Avagadro program. 
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Kirish 
Kimyo fanida moddalarning muhim parametrlaridan biri ulardagi zaryad 
taqsimoti hisoblanadi. Zaryad taqsimotini aniqlagan holda moddalarning reaksion 
markazlarini, reaksiyalarning borish mexanizmlarini, odatda, kimyoviy moddalardagi 
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atomlarning zaryadi δ+ yoki δ- holatida belgilanadi. Elektron bulutni o’zi tomonga 
tortgan atomning zaryadi δ-, elektron buluti boshqa atom tomonga siljigan atomning 
zaryadi esa δ+ bilan belgilanadi. Atomlarning zaryad qiymatini eksperimental usullar 
bilan aniqlab bo’lmaydi lekin uni hisoblashning bir necha matematik usullari mavjud: 
Malliken zichlik taqsimoti tahlili (Mulliken population analysis); Lauvdin zichlik 
taqsimot tahlili (Lovdin population analysis); Tabiiy bog’ tartibi tahlili (NBO - 
Natural bond order analysis); Molekula tarkibidagi atomlar (AIM - Аtoms in 
molecules); Elektrostatik ta’sirlashishlar usuli (Merz - Singh - Kollman (MK), Chelp, 
ChelpG). Zichlik taqsimoti tahlili (ZTT) - bu molekula yadrosi atrofidagi elektron 
zichlik taqsimlanishini tavsiflash funksiyasi va u bilan bog’liq bo’lgan boshqa 
axborotlarning matematik usulda ifodalanishi hisoblanadi [1-3]. 
Olingan natijalar tahlili 
Tiodiazol moddasining tuzilishini o’rganish maqsadida ChemOffice dasturi 
yordamida bir nechta kvant kimyoviy hisob-kitob ishlarini olib bordik. Shunday 
hisob-kitoblardan biri zaryad taqsimoti hisoblanadi. Barcha atomlarning 





Tiodiazolning 2D formulasi Tiodiazolning 3D formulasi 
1-jadval 
Tiodiazol moddasidagi barcha atomlar zaryadlarining qiymatlari 
№ 1 2 3 4 5 6 7 














Hisoblash natijalari shuni ko’rsatadiki, Tiodiazol ChemOffice dasturi yordamida 
zaryad taqsimoti o’rganilganda 1- raqamli azot atomi va 5-raqamli azot atomlari 
boshqa atomlar bilan kimyoviy xujum paytida reaksion markaz vazifasini bajarishi 
kuzatildi. 
Tiodiazolning ayirim energetik va geometrik xarakteristikalari Avagadro dasturi 
yordamida ha’m nazariy jihatdan o’rgandik. Natijalar quyidagi 2-jadvalda keltirilgan: 
2-jadval 
Tiodiazolni Avagadro dasturi yordamida olingan hosil bolish issiqlik energiyalari 
Chemical MMFF94 MMFF94s UFF 
72,6413kj/mol 7,15776kj/mol 7,15659kj/mol 267,481kj/mol 
Hisoblash natijalari shuni ko’rsatadiki, Tiodiazolning hosil bo’lishining issiqlik 
energiyasi UUF metodida optimizatsiya qilinganida maksimal qiymatga ega bo’ladi 
va MMFF94s metodida optimizatsiya qilinganida esa minimal qiymatga ega bo’ldi. 
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Demak, Tiodiazol moddasi uchun energetik parametr hisoblashda empirik hisoblash 
usullaridan MMFF94S metodi samarali. 
Tiodiazolning ideal va real bog’ uzunliklari nazariy MM usuli bilan 
o’rganilganda empirik usulning 4 ta metodida sezilarli farqlar kuzatilmadi. Natijalar 
quyidagi 3-jadvalda keltirilgan: 
3-jadval 
T/r Bog`lar Chemical MMFF94 MMFF94S UFF 
1 N1-N5 1,325 1,381 1,381 1,394 
2 N1-C2 1,345 1,315 1,315 1,362 
3 N5-C4 1,345 1,317 1,317 1,359 
4 C4-S3 1,111 1,714 1,715 1,651 
5 C4-H7 1,084 1,081 1,080 1,081 
6 C2-S3 1,112 1,720 1,720 1,647 
7 C2-H6 1,100 1,095 1,095 1,110 
Tajriba qism 
Tiodiazol moddasining zaryad qiymatlarini hisoblashda ChemOffice dasturidan 
foydalanildi. Shuningdek ba’zi geometrik va energetik parametrlari empirik hisoblash 
usullari bilan o’rganildi. Hisoblash jarayoni Avagadro dasturining Chemical, 
MMFF94, MMFF94S va UFF kabi molekulyar mexanika usullarida bajarildi. 
Xulosa 
Tiodiazol moddasining zaryad taqsimotlari qiymatlarini nazariy jihatdan 
ChemOffice dasturi yordamida o’rganilganda kimyoviy hujum paytida 1- va 2- N 
atomi reaksion markaz vazifasini bajarishi ma’lum bo’ldi. Bu qiymatlar natijasida biz 
reaksiya qaysi atomlar yordamida borganini va atomlar o’rtasida qaysi turdagi 
bog’lanishlar mavjudligini oldindan taxmin qilishimiz mumkin. 
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